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論 文 審 査 の 結 果 の 要 旨
本論文は,多孔性材料の細孔特性評価-の応用を前提としたナノ細孔内凝縮モデルの提案,および分子
シミュレーションを用いたその妥当性の検討に関する一連の研究成果をまとめたものであり,得られた主
な成果は次の通りである｡
1.ナノ細孔内凝縮現象に及ぼす細孔壁ポテンシャルの影響と表面張力の曲率依存性を考慮することに
より,ナノ細孔内での新たな凝縮概念を提案した｡そして,物理吸着に基づく細孔径評価に不可欠な,臨
界凝縮圧と細孔径との関係式をスリット状及びシリンダ状細孔について導出するとともに,ナノ細孔内凝
縮現象の解明および提案モデルの検証に有用となる気液界面形状および凝縮相内圧力分布を定式化した｡
2.提案モデル検証のための理想実験系として,新たな分子動力学 (MD)シミュレーション手法を開
発した｡ナノ細孔内空間を仮想的な気相と結び付けたユニットセルを着想し,その妥当性について詳細な
検討を行い,粒子数可変のMDシミュレーションや簡便な平衡気相圧力の算出を可能とすることに成功
している｡
3.分子動力学シミュレーションを実験系として,提案凝縮モデルの検証を行った結果,提案モデルに
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は細孔径2mm付近に適用下限が存在するものの,従来のKelvinモデルで問題となるナノオーダ領域での
細孔径過小評価を顕著に改善でき,より正確なナノ細孔径の評価が可能であることを示した｡
4.提案凝縮モデルの実用化に際して不可欠である吸着質分子と固体表面との相互作用を表すパラメー
タを求める手法についてモンテカルロシミュレーションを用いて検討を行い,Frenkel式の標準吸着等温
線-のフィッティングにより,実用的な精度でその評価が可能であることを示した｡
以上,本論文は,ナノ細孔径精密評価の基礎となるナノ細孔内凝縮現象に関し微視的な検討を行い,そ
の工学的モデル化と検証に成功したもので,学術上,実際上寄与するところが少なくない｡よって,本論
文は博士 (工学)の学位論文として価値あるものと認める｡また,平成9年 2月20日,論文内容とそれに
関連した事項について試問を行った結果,合格と認めた｡
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